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Te´matem bakala´rˇske´ pra´ce je hleda´n´ı tunel˚u v proteinovy´ch struktura´ch. Vy´pocˇet tunel˚u je dosud
rˇesˇen prˇeva´zˇneˇ algoritmy vy´pocˇetn´ı geometrie. C´ılem te´to pra´ce bylo navrhnout alternativn´ı metody pro
vy´pocˇet tunel˚u, ktere´ budou zalozˇeny na algoritmech pla´nova´n´ı pohybu. Rˇesˇen´ı tohoto u´kolu vyzˇaduje
jednak dobrou znalost metod pla´nova´n´ı pohybu, ale take´ schopnost aplikovat ji na “neroboticka´”data.
Student ve sve´ pra´ci navrhl hledat tunely metodou zalozˇenou na algoritmu RRT. Ten byl p˚uvodneˇ
urcˇen pro hleda´n´ı cest/trajektori´ı robot˚u mezi dveˇma zadany´mi mı´sty. Student vyuzˇil za´kladn´ı vlastnosti
RRT — prohleda´va´n´ı konfiguracˇn´ıho prostoru — a upravil jej tak, aby byly nalezeny tunely mezi zadany´m
mı´stem v proteinu a jeho povrchem. To vyzˇadovalo vyrˇesˇit neˇkolik proble´mu˚ (naprˇ. detekce povrchu
proteinu, vhodne´ generova´n´ı na´hodny´ch bod˚u nebo vyhlazova´n´ı nalezeny´ch tunel˚u). Hlavn´ı mysˇlenkou
popsane´ho rˇesˇen´ı TOM-RRT je opakovane´ prohleda´va´n´ı volne´ho prostoru proteinu s t´ım, zˇe prohleda´va´n´ı
tunel˚u nalezeny´ch v prˇedchoz´ıch iterac´ıch je zablokova´no pomocny´mi sfe´rami.
Pra´ce je psa´na anglicky, text je vhodneˇ cˇleneˇn do kapitol a doplneˇn precizneˇ provedeny´mi obra´zky,
jejichzˇ prˇ´ıprava musela jisteˇ zabrat spoustu cˇasu. Popis proble´mu a relevantn´ı state-of-the-art je uveden v
prvn´ı kapitole, popis metod pla´nova´n´ı pohybu je v druhe´ kapitole. Rˇesˇen´ı navrzˇene´ studentem je popsa´no
v kapitole 3 a 4 a jejich experimenta´ln´ı oveˇrˇen´ı je popsa´no v pa´te´ kapitole. Text je psa´n cˇtiveˇ, vsˇe podstatne´
je popsa´no a kra´sneˇ ilustrova´no na obra´zc´ıch.
Detekce tunelu navrzˇeny´m algoritmem byla porovna´na s na´strojem CAVER. Experimenty byly pro-
vedeny na neˇkolika proteinech a tunely byly hleda´ny pro r˚uzne´ velikosti tzv. sond. Porovna´n´ı vyzˇadovalo
navrhnout vy´pocˇet podobnosti tunel˚u a take´ prove´st rˇadu mensˇ´ıch experiment˚u pro nalezen´ı vhodny´ch
konstant. Uka´zalo se, zˇe algoritmus navrzˇeny´ studentem je schopen hledat chemicky nejv´ıce relevantn´ı
tunely, cozˇ je v´ıce nezˇ pozitivn´ı vy´sledek.
Jako vedouc´ı pra´ce velmi ocenˇuji aktivn´ı prˇ´ıstup T. Jankovce k rˇesˇen´ı bakala´rˇske´ pra´ce. Na pravi-
delne´ konzultace chodil vzˇdy perfektneˇ prˇipraveny´. Ocenˇuji schopnost samostatne´ pra´ce, naprˇ. imple-
mentace pla´novac´ıch metod podle veˇdecky´ch cˇla´nk˚u vcˇetneˇ jejich odladeˇn´ı a nastaven´ı potrˇebny´ch kon-
stant. Vy´sledkem pra´ce je prakticky´ algoritmus pro detekci tunel˚u ve staticky´ch proteinech, ktery´ lze da´le
rozsˇiˇrovat. Oproti jiny´m student˚um nemeˇl proble´my s psan´ım anglicke´ho textu, jeho anglicˇtina je (i prˇes
drobne´ chybky) na velmi dobre´ u´rovni. Zadane´ c´ıle pra´ce byly splneˇny.
Ota´zky:
1. Procˇ se v Alg. 3 (str. 25) generuj´ı na´hodne´ nekolizn´ı vzorky? (rˇa´dek 5). Sˇlo by pouzˇ´ıt i kolizn´ı
vzorky?
2. Procˇ se sˇ´ıˇrka tunelu pocˇ´ıta´ iterativneˇ prˇes detekci koliz´ı (Alg. 5, str. 29) a ne analyticky?
Prˇedlozˇenou bakala´rˇskou pra´ci hodnot´ım A — vy´borneˇ.
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